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において、161 GPa で超伝導転移温度が単体元素中では最高値の 25 K に到達することが最近発見された。 
 本研究ではメタダイナミクスと第一原理計算を組み合わせたシミュレーションを行うことで、リンとカルシウムの
複雑構造である P-IV 相、Ca-IV 相、Ca-V 相の構造探索を行った。その結果、P-IV 相は変調波数 q＝0.25 の変調構
造に、Ca-IV 相は螺旋変調構造、Ca-V 相はジグザグ変調構造となった。P-IV 相はその後の追実験で、変調波数 q＝





 また、メタダイナミクスよりも効率良く構造探索が行える climbing up-and-down exploration を提案した。その詳
細を述べるとともに、それを用いて固体酸素の分子解離相の構造探索を行った。 
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いて強結合超伝導理論による 20 K 超の超伝導転移温度を導いている。これらの知見は、不安定な高圧相が発生して
いる系における Kohn 異常などの不安定性により、さらに圧力誘起構造変態を発生させ、その結果、高い転移温度の
超伝導発生すらも期待出来るという可能性を明示したものと考えることが出来る。 
 申請者は、さらにメタダイナミクス法ですら困難と考えられる大きな原子変位を伴う構造相転移の発見に繋がる理
論的手法の提案も行なっている。実際に酸素高圧相に適用した例を得て、その有効性についての検証を行なった。そ
の結果、計算資源と電子状態計算精度の困難を除けば、高圧相の決定法として機能することを示した。 
 以上のように本研究は、計算物理学の手法が実験物理学の手法を補完して最終解を得ることを可能とする高精度な
物質構造と電子状態の決定法であることを改めて示し、燐や Ca の高圧相における相転移現象を解明したことから、
物性物理学の発展に寄与するところが大きい。よって本論文は博士（理学）の学位論文として価値のあるものと認め
る。 
